33. 密度汎関数理論を用いたブロックコポリマー溶液系のシミュレーション(ポスターセッション,ソフトマターの物理学2004-変形と流動-,研究会報告) by 畝山, 多加志 & 土井, 正男
Title
33. 密度汎関数理論を用いたブロックコポリマー溶液系の
シミュレーション(ポスターセッション,ソフトマターの
物理学2004-変形と流動-,研究会報告)
Author(s)畝山, 多加志; 土井, 正男
Citation物性研究 (2004), 83(3): 426-427
Issue Date2004-12-20
URL http://hdl.handle.net/2433/110078
Right
Type Departmental Bulletin Paper
Textversionpublisher
Kyoto University
密度汎関数理論を用いた
ブロックコボリマー溶液系のシミュレーション
研究会報告
畝山多加志1
土井正男2
名古屋大学大学院工学研究科
東京大学大学院工学研究科
緒言
ブロックコポリマーを選択溶媒に溶かすと、ブロックコポリマーは疎水相互作用により会合し
様々な形態のミセルやベシクルを形成することや溶媒やブロックコポリマーの体積分率を変化す
ることでミセルやベシクルの形態が変化することが知られている。 [1]本研究では密度汎関数理論
を用いたシミュレーションによってこれらのパラメータのミセル系性に及ぼす影響を調べる。
理論-シミュレーション
系の自由エネルギーとして以下の形の汎関数を用いる。 [2]
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ここで ψ'pi( r)= J c/>pi(子工ゆ'pi(r)，!piは p種ポリマーの t番目のサブ、チェーンの濃度およびブ、ロッ
ク比、 Npは p種ポリマーの重合度、 bはセグメントサイズ、 χpふりは χパラメータである。ま
た、 Ap，ij，Cp，ijはポリマーの分岐構造および Np，!pi，bより決定される定数である。系の平衡構造
は式 (1)を最小イじするような ψ'pi(r)によって与えられる。
シミュレーションには緩和法を用いた。
ψ2+1)(T)←必)(T)-JF[{内(r)}]
ここで必¥r)は緩和の η ステップ目の内(r)、ωは適当な大きさの正定数である。 ABホモ
ポリマー jAモノマーブレンドのシミュレーシヨン結果を図 1に示す。各パラメータはゆAs= 
0.1，0.3ヲゆA= 1-ゆAs，NAs= 20，NA = 1，!As，A = !As，s = 0.5，χAs = 3とした。ただしゅ'piは
ゆpi(r)の体積平均である。また、シミュレーションは格子点数 64x 64 x 64、サイズ 32bx 32b x 32b 
の系に対して行った。
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図 1:ABホモポリマー jAモノマーブレンドのミセル構造。ゆAs，s(r)= 0.5の等値面を示す。
(a) <PAs = 0.1， (b)ゆAs= 0.3 
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